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H ιλιγγιώδης αύξηση της διαθέσιμης υπολογιστικής ισχύος και η ανάπτυξη νέων υπολογιστικών μεθόδων στην Κβαντική Μηχανική και τη Μοριακή Προσομοίωση έχουν οδηγήσει στην ανάπτυξη αξιόπιστων θερμοδυναμικών μοντέλων που μπορούν να χρησιμοποιηθούν από τους Χημικούς Μηχανικούς για το σχεδιασμό και τη βελτιστοποίηση νέων διεργασιών και τη σύνθεση προηγμένων υλικών.  Στην ομιλία αυτή, θα γίνει σύντομη αναφορά των νέων αυτών υπολογιστικών μεθόδων και θα παρουσιαστούν πρόσφατα ερευνητικά αποτελέσματα του Εργαστηρίου Μοριακής Θερμοδυναμικής και Μοντελοποίησης Υλικών του ΕΚΕΦΕ «Δημόκριτος». Πιο συγκεκριμένα, θα παρουσιαστεί η ανάπτυξη μίας υπολογιστικής πλατφόρμας Μοριακής Προσομοίωσης για την τεχνολογία Gas-To-Liquid σε συνεργασία με την εταιρία Shell Global Solutions καθώς και η ανάπτυξη και αξιολόγηση ενός μοντέλου καταστατικής εξίσωσης για τον υπολογισμό κύριων και παράγωγων θερμοδυναμικών ιδιοτήτων και ιδιοτήτων μεταφοράς μιγμάτων διοξειδίου του άνθρακα που μπορεί να χρησιμοποιηθεί για διεργασίες συλλογής και αποθήκευσης του αερίου αυτού. 
Σε όλα τα ερευνητικά έργα είναι σημαντική η συνεισφορά μεταπτυχιακών φοιτητών. Η ομιλία θα κλείσει με παρουσίαση νέων ερευνητικών έργων και διαθέσιμων θέσεων για εκπόνηση μεταπτυχιακής εργασίας ή διδακτορικής διατριβής. 

